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We examined electronic structure and atom arrangement in Al2O3-C grain boundaries of 
alumina-graphite refractory by Molecular Orbital method. Computational results showed it is energetically 
stable when C atoms set on O atom of O grain boundary in Al2O3, and makes strong bonds with both 
covalent and ion binding property between O and C atoms. The C atoms bond to O grain boundaries in 
alumina-graphite refractory. 
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(a)       (b) 
Fig.2  アルミナクラスターの Al原子上に、(a)Al界
面と、(b)O界面に C原子 12個を配置した図 
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Fig.7  (e)Al 界面、(f)O 界面と C 原子の距離と相互
作用エネルギーの関係 
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ターの中間層の O原子上に C原子を 12個配置した
場合、Al 界面では約 588.3kcal/mol、O 界面では約
969.2kcal/molになった。最後に O界面の O原子上に
C 原子を 12 個配置した場合 Al 界面では約
715.2kcal/mol、O界面では約 2280.4kcal/molという大
きな値が得られた。よって C 原子 12 個をどの位置











ァイルを開き、Surfaces から Cube Actions の New 
Cubeを選択し、Kindを Total Densityにして OK。 
次に Isovalue for new surfacesを今回は 0.1にして、
Surface Actionにより、New Surfaceで表示される。 
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